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を用い、金ナノワイヤの原子間相互作用には modified embedded-atom method ポ
テンシャルを用い、単層カーボンナノチューブには第二世代reactive empirical 
bond orderポテンシャルとLennard-Jonesポテンシャルを併用する。金ナノワイヤ
のシミュレーションでは増加する引張方向の軸方向外力を加えるシミュレーショ
ンを行い、金ナノワイヤのヤング率は断面積が小さいほど大きく、断面積が大き
くなるに従って一定値に近づくこと、Helical multi-shell(HMS)構造の金ナノワ
イヤは太くなると<110>方向を軸とし、側面が{111}面のfcc構造に変化すること、
HMS構造はfcc構造が表面を最小に保つために外郭がねじれた構造と考えることが
できることが分かった。カーボンナノチューブのシミュレーションではヤング率
のカイラル角依存性が示され、圧縮ではカイラル角が大きいほどヤング率は大き
く、引張ではカイラル角が小さいほどヤング率は大きいこと、そして外力がある
大きさを超えると急に歪みが大きくなり、円筒形状を維持できなくなることが示
された。 
 
